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2kT i;J丑 i′;jFg{,(く-Njk ,iNj'k′,i′>~くNjk･i>T Tj'k′,i′>)
0回 十 h･o･ (2)
但し,Njk,iは j層に属する原子とk層に属する原子とによる原子対のうち,原子距
離が RiとRi.1 との間にあるものの数を表すo (2)式右辺の第一項は動径分布関数
ダ0(求)を用いて次のように表される.
- lj≡kく Njk,i> - finj誉 /vkP'zk'拍 ;p'zj)〕t'1(R'dVk1
(3)




くNjk,iNj/k′,i′> - くNjk'i>くNj/k′,i/:I- 0unless
J- 了,k-k′,1 - i′ (4)
そして, j- 了 ,k-k′,i- i′ の場合に対しては巨視的な均一系に対するゆらぎの
理論が適用され うるものとして次のように近似する｡
∑ (くNjk…i> - くNik,i>2)uii;j≦k
1
-干す nj 誉`fvkP'zk)gOCR;p'zj)〕kTL'∂p(zk)/∂p〕o
























㌃- 1im 〔′ p(Z)f(Z)dz-h(pzfz+ppfダ)〕 (10)h-cq -h














Ab血 am8)はさらにすすんで Cahn-H仙ard9-ll) による不均質系熱力学の考察にこれを
応用した.一例として Z軸に沿って密度が変化 している流体系をとると,Cahn-Hiliard
理論は単位体積当りの自由エネルギー β(Z)f(Z)として,次式を用いることになる｡
p(Z)f(Z)- P(Z)f+lp(Z)j + AldP(Z)/dz]2, A>0 (ll)
ここに f+〔p(Z)〕は p(Z)なる密度をもつ均質系に対する値である｡ 二成分から成る
正則溶液に対しては (ll)式の妥当性が示されているがミ)一般には仮定とみなすべきで
ある｡ そこで (ll)式の意味を不均質系摂動論の立場から考察してみる｡まず (7)式 を
次のように f+〔p(Z)〕を含む形に書きかえよう｡
F - / p(Z) ff+Cp(Z)] + f l(Z) + f2 (Z))dVV
f'〔p(Z)〕- f｡〔p(Z)〕弓 p(Z)∫90CR;p(Z)〕Ul(R)dTV
-エ p(Z)(雪 ぎ ,. /V仙 ;p(Z)〕〔Ul(Z)〕2dT4
fl(Z)- ÷ U p(か p(Z)〕拍 ;p(Z)〕lJl(R'd盲
f2(Z)ニ ー i /V{o(i)(2 ',0-〟(Z,(等 ,.)










































f (Z) - f十〔p (Z )〕 + Klp(Z)〕(d2p/ dz2)








































東北大 ･工 広 池 和 夫
Hamiltonian が
H- - i蔓1意 芸
N N
+ ∑∑ ¢(∫;;)
i<j
(1)
で与えられる体系の基底状態のエネルギーを変分法によって計算する際には,体系が固
体であるか液体であるかを式の上で区別しなければならなくなる｡この区別の仕方につ
いて,1つの提案があるので御批判を仰ぎたい｡
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